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экспоненциально зависит от концентрации водорода на поверхности 
катализатора: 
Hekk 2303 . 
Предусматривается, что возникающий за счет протекания 
реакции хемоток прямо пропорционален скорости окисления H2 на 
нанопленке Pt. 
Хемогенерация тока в нанодиоде Шоттки со структурой Pt-GaAs-
Ag, на поверхности которого протекает гетерогенная химическая 
реакция рекомбинации атомов водорода или кислорода и окисления 
водорода, показывает на возможность использования таких структур 
для построения устройств для прямого преобразования энергии 
химической реакции в электрическую. 
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М. В. Гранкин, аспирант,  ГВУЗ «ПГТУ», А. А. Каргин, проф., д.т.н., 
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В работе исследованы процессы в самовосстанавливающихся 
материалах. Моделирование таких сложных материалов затрудни-
тельно из-за ограничений в доступных на данный момент алгоритмах 
и методах, что требует поиска новых методов численного анализа.   
Цели - построить параллельную механокинетическую модель с 
двухсторонней связью и разработать метод численного моделирования 
механических свойств функциональных материалов, способных 
восстанавливаться при действии внешних нагрузок. 
Разработаны методы для моделирования механического поведения 
сложных материалов. Внешнее механическое давление стимулирует 
трансформацию внутренней структуры материала, что управляет 
одним из кинетических процессов в модели. Это приводит систему к 
новому состоянию равновесия. В рамках предложенного метода вся 
кинетика рассматривается как дискретный процесс осаждения твердых 
частиц, ответственный за восстановление трещин, и обусловлен их 
диффузией из объема материала под действием температуры и 
механической нагрузки. В то же время, внутренняя структура 
изменяется во времени, подчиняясь законам физической кинетики. 
Моделирование поля давления и роста трещин в материалах с 
комплексной микроструктурой производится при помощи 
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расширенного метода конечных элементов, который позволяет 
рассматривать произвольные точки разрыва без изменения 
вычислительной сетки Второй применяемый тип моделей 
представляется кинетическими моделями Монте-Карло. Они 
базируются на дискретной основе — массиве диффундирующих, 
осаждающихся и движущихся в пространстве материала 
восстанавливающих частиц, чья пространственно-временная эволюция 
определяет кинетические процессы. Разработан алгоритм решения, в 
котором непрерывная модель метода конечных элементов отражает 
текущую атомную конфигурацию, получая обновления свойств 
элементов из модели метода Монте-Карло, которая использует параметры 
деформации для расчета межатомной геометрии и скоростей диффузии. Приводятся 
результаты моделирования самозалечивания трещин в нанокристаллических 
твердых телах под действием внешней механической нагрузки. 
 
МОДЕЛИРОВАНИЕ ОКИСЛЕНИЯ ВОДОРОДА И 
ХЕМОГЕНЕРАЦИИ ТОКА НА НАНОДИОДЕ ШОТТКИ 
Д. В. Гранкин, доцент, ГВУЗ «ПГТУ» 
Гетерогенные химические реакции на поверхности твердых тел 
(адсорбция, каталитические превращения) сопровождаются 
значительным энерговыделением, достигающим нескольких электрон-
вольт на элементарный акт. Выделяющаяся энергия может 
передаваться электронной подсистеме твердого тела. Об этом 
свидетельствуют такие явления, как гетерогенная хемилюминесценция 
(ГХЛ) кристаллических поверхностей, эмиссия электронов в вакуум, 
электрический ток в нанодиодах Шоттки под действием реакции. 
Возникающий в реакциях хемоток можно использовать в качестве 
экспериментального инструмента для исследования гетерогенных 
процессов на поверхности, т.к. он несет информацию о газовом 
окружении, собственно о поверхности и физико-химических 
процессах на ней. Кроме того, актуальность исследования 
определяется идеей построения хемогенераторов тока на основе 
диодов Шоттки, в которых была бы реализована возможность 
непосредственной передачи энергии поверхностной химической 
реакции электронам металла (прямое преобразование химической 
энергии в электрическую). Нами создана модель и с помощью 
моделирования исследована реакция окисления водорода на палладии 
и хемогенерация тока в нанодиоде Шоттки (Pd/n-Si). 
Модель включает обратимые стадии диссоциативной адсорбции 
молекул водорода и кислорода, необратимую стадию окисления 
